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Model study of molecular ordering on HOPG surface 
  





界面における分子配列形成挙動を走査トンネル顕微鏡 (STM) を用いて観察した。 
モデル化合物としてアミド基およびウレア基を導入した化合物 1a–3a, 1u–3u を設計・合成し
た (Figure 1)。それぞれのオクタン酸溶液を調製し、HOPG 基板上における配列形成を STM
により観察した。得られた配列像及び配列の格子定数を参考にし、Materials Studio を用いた
MM/MD 計算により分子配列モデルを作成した。計算では適度な大きさの HOPG 基板を計
算に含め、構造最適化プロセスの中で HOPG 基板の炭素原子の座標を固定する制限を加え
た。また、分子間水素結合の影響を考慮することを目的として、力場には DREIDING force 
field を採用した。 
STM 観察の結果、化合物 1u お
よび 3a が特異的な分子配列を形
成した (Figure 2)。STM 像におい
て、芳香環部位は明線として観察
されるが、1u の明線の幅 (約 1.2 









領域に芳香環の輝点がまばらに存在することが観察された (Figure 2c)。これより 3a 分子が配
列中でアミド基を中心として反転していることが示唆された。さらにこの反転間隔のヒストグラム
を作成したところ、配列中で 1 分子の反転が規則的に生じていることが明らかになった。[1] 
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Figure 2. High-resolution STM images and molecular models of 
the ordering of (a) 1a, (b) 1u, and (c) 3a at the octanoic 
acid/HOPG interface.
(c) (a) (b) 
Figure 1. Chemical structures of compounds 1a–3a and 1u–3u.
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